


















































































































































¢(r)=Q′ls χc,■s(r)+ら2s χε,2s(r)+ら2ρ″た,2餞(r)+Q′2ρy χε'2ργ(r)+


















































態は、一電子軌道φi↑で表され、その存在確率 (電子密度)は位置 1では l φi↑(1)12で
ある。



























































































































































χl(r)= [ε: …Vp(r)]χl(r) テt(2‐3‐14)
である。座標 rは原子核からの距離であるが、任意の点で Vp(r)、χ ip(r)が計算され、
ε ipも求まっているので、‐1/2▽2χ ipoの値は式 (2‐3‐13)を使つて、任意の点で計算で
きる。したがつて、式 (2‐3‐5)のHJは、
H●=Σ(k)ω(rk)χ ip*(rp)[ε ip―Vq(ro+V(r)]χ iq(rυ テt(2‐2‐15)






















































































































































































































































































































‐1.29107 1  1.4391  1 ‐ :54382
…1。15152 1  1.19486 1  ¨ .4279























原子機号               |
‐          ― 中′さ。 ― 魔 翅歩 表面藝          |
図.4‐2‐1‐1‐l MgO‐各金属原子における結合次数
図の縦軸は、各金属原子の結合次数を、横軸は各金属原子の原子番号を示している。グラ
フの折れ線は、各金属原子と、MgO中の中心0原子 (○)、 表面Mg原子 (1段目の4つ






































































































金属原子‐中心 O原子(金属原子‐表面 Mg原子間の両方で結合次数が特に小 さかつたの
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― 中心0 輔卜Sr 壌み 表面o
図 4‐2・3‐1‐l  SrOと各種金属の界面における結合次数
図の縦軸が、各金属元素と結合を示す原子との結合次数の値を、横軸が各金属元素の原子
番号を示している。グラフの折れ線は、各金属原子と、SrO中の中心O原子 (○)、 表面Sr







































































































































表 4‐2‐3‐1‐2  SrO‐金属元素における、結合次数の小さい金属元素
Meta!No l Metal中心O I Sr  表面0
Li
11   1   Na
19  1   K
20  . Ca
38   1   Sr
49   1   1n
0.067  1 0100485 1    0
0.0798 ‐ 0.00335 10.000475
0.0321  10.003125 0.000175
0.043   0.00522510.000175
-0.024 10.005475 -0.00028









































































驀 中心0 暉鰤罐毬 讐 表轟o

















































































































Metai No‐ Meta!中心O I   Ba    表面0
3       Li
ll   l   Na
19  1   K
38   ‐  Sr
0.0791     0.004675       0
0.0937 1   0.00445    0.000275
0.0362     0.00335    0.000125








































































































表 4‐2‐5‐1‐l  CdO‐金属における、結合次数の大きい金属元素
Metal No  Metal中心O I Cd l 表面0
13     AI
24  1   Cr
26   1   Fe
27  .  Co
28   1   Ni
42     Mo
43  1  丁c
44   1   Ru
0.117   0.027375   0.00055
0.1312 . 0.05155 ‐ - .000625
0.1363 1 0.04095 1 -0.00025
0.1333 1 0.0358 1  -0.0001
0.1347 .0.0329251 0.000025
0.1837 . 0.0613 1  0.0002







表 4‐2‐5‐1‐2  CdO‐金属における、結合次数の小さい金属元素
Metal No l Metal中心O I Cd  表面0
Li3
11   ‐  Na
19  1   K
20  1  Ca
38   '   Sr
48  1  Cd
0.0431  ,0.015125 …0.00038
0.0461  '0.015525‐ .00035
0.0168 ‐ 0。01195 1-0.00018
0.0137 10.0217751 -0.0006
-0.0247 10.019175‐- .00133

































































































































13           23           33
原子番号

















表 4‐3‐1‐l  LiCl‐金属における、結合次数の大きい金属元素





































































表 4‐3‐1‐2  LiCl‐金属における、結合次数の小さい金属元素











0.0351  1 0.00435 1 0.00025
0.0398   0.00225   0.0002
0。0108 1 0.0033 10.000175
0.0121  10.003375 0.000225





























































































源子警号     ｀
― 嗜揚心Ct 驀 無3 -表【鷺Ci
図 4‐3‐2‐l NaCl‐各種金属原子における結合次数
図中、縦軸は、各金属原子の結合次数を、横軸は各金属原子の原子番号を示している。



































































































Metal No l Metal中心CI I Na l表面CI
3   ‐  Li
ll      Na
19      K
38   '   Sr
0.0323 10.006075  0.00005
0.0414  0.00367510.000075






























































































― 中rL・癬 ― 雑 鞠に 表面。











表 4‐3‐3‐l  KCl‐金属における、結合次数の大きい金属元素













































































































































Metal No l Metal中心Ci‐  K   表面CI
Li
11   1   Na
19  1   K
20  1  Ca
37   '   Rb
38   1   Sr
0.0458 ‐0.003075‐0.000025
0.0467 10.00182510.000025
0.0176 1 0.00225 10.000025
0.0359 10.003125‐.000025
0.0055 1 0.0017  0.000025
















































































































表 4‐3‐4‐l  RbCl‐金属における、結合次数の大きい金属元素



































































































































































Meta!No  Metal中心Cl l Rb l表面Cl
3    1   Li
ll   l   Na
19      K
37   1   Rb
38   1   Sr
0.0512 1 0.0007      0
0.0558 10.000525     0
0.0218   0.00055     0
0.0074 10.0003751    0
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「理科を探求し続ける姿勢を大学院での学びに」と、大学院生活を始め早二年。大学時代
の生物分野から一転、無機化学の分野へ。化学的な理論・考察力を身につけることは、苦労
もあつたが発見もあつた。中でも、自ら研究題目に興味を示し、人々にその面白味を伝える
ことの重要性は、今後の教員生活に活かされていくことを信じて止まない。
今回、諸事情により修士論文のテーマを変更せざるを得ず、短い研究期間と体調不良など、
困難の連続であつた。しかしこうして、拙いながらも修士論文として形にすることが出来た
のは、一重に化学研究室の主任指導教授小和田善之教授を始め、尾関徹教授、山口忠承准教
授、自然系理科の先生方の熱心なご指導の賜物であり、あたたかいご声援に導かれ最後まで
成し遂げることが出来た。
末筆ながら、ご尽力いただいた先生方へ心より御礼申し上げますとともに、今後ますます
のご活躍をお祈りいたしております:
2014年2月吉 日
認識形成系教育コース 自然系理科 化学研究室
向井 良慶子
70
